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FORMULARIO DE PROPOSTA DE TRABALLO FIN DE GRAO CURsO: 2020 s 21

TIPO A: OFERTADOS POR DOCENTES

Titulo:

Identificacion de la estabilidad de proteinas diana de terapias de VIH-1 en presencia y
ausencia de mutaciones de resistencia

Titor do Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Miguel Arenas Busto

Departamento: Bioquimica, Genética e Inmunologia

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor:

Departamento:

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

Presentacion: Adquirir mutaciones de resistencia puede presentar un coste para los virus,
concretamente en estabilidad y funcion de sus proteinas. El objetivo de este TFG es estudiar
el efecto de diversas mutaciones de resistencia sobre la estabilidad de algunas proteinas
diana (por ejemplo la proteasa) del virus de la inmunodeficiencia humana (VIH-1).
Metodologia y plan de trabajo: (1) Se obtendran secuencias de la proteina, con y sin
mutaciones de resistencia, a partir de bases de datos. (2) Se construiran las
correspondientes estructuras de las proteinas. (3) Se determinara la estabilidad de las
estructuras de las proteinas. (4) Se realizaran comparaciones de estabilidad entre las
proteinas mutadas y las no mutadas.

Otros aspectos: Se trata de un TFG computacional (se podria realizar virtualmente si la
situacion lo requiere). No requiere conocimientos previos sobre computacion (su
aprendizaje formara parte del TFG) pero si motivacion para aprender estas capacidades. Se
tratara de publicar el trabajo y podria existir la posibilidad de continuar en el grupo.

Lugar onde se realizara o traballo:

Phylogenomics Lab2 (CME lab), Edificio Torre CACTI

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s tltor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.

Fi rmado por ARENAS BUSTO M GUEL
- 35473215Q el dia 15/10/2020

Sinatura do titor Sinatura do cotitor

COMISION DO TRABALLO DE FIN DE GRAO
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		Titulo TFG: Identificación de la estabilidad de proteínas diana de terapias de VIH-1 en presencia y ausencia de mutaciones de resistencia

		Tutor1: Miguel Arenas Busto

		Dpto1: Bioquímica, Genética e Inmunología

		Tutor2: 

		Dpto2: 

		Descricion: Presentación: Adquirir mutaciones de resistencia puede presentar un coste para los virus, concretamente en estabilidad y función de sus proteínas. El objetivo de este TFG es estudiar el efecto de diversas mutaciones de resistencia sobre la estabilidad de algunas proteínas diana (por ejemplo la proteasa) del virus de la inmunodeficiencia humana (VIH-1). 
Metodología y plan de trabajo: (1) Se obtendrán secuencias de la proteína, con y sin mutaciones de resistencia, a partir de bases de datos. (2) Se construirán las correspondientes estructuras de las proteínas. (3) Se determinará la estabilidad de las estructuras de las proteínas. (4) Se realizarán comparaciones de estabilidad entre las proteínas mutadas y las no mutadas.
Otros aspectos: Se trata de un TFG computacional (se podría realizar virtualmente si la situación lo requiere). No requiere conocimientos previos sobre computación (su aprendizaje formará parte del TFG) pero si motivación para aprender estas capacidades. Se tratará de publicar el trabajo y podría existir la posibilidad de continuar en el grupo.

		Lugar: Phylogenomics Lab2 (CME lab), Edificio Torre CACTI

		Data1: 15

		Data2: Outubro

		Data3: 2020

		Curso1: 2020

		Curso2: 21

		Data1b: 

		Data2b: 

		Data3b: 

				2020-10-15T19:24:26+0200

		ARENAS BUSTO MIGUEL - 35473215Q
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Por Decanato Quimica fecha 14:09 , 23/10/2020 g

FORMULARIO DE PROPOSTA DE TRABALLO FIN DE GRAO CURsO: _20 21
TIPO A: OFERTADOS POR DOCENTES

Titulo:

Células solares: quimisorcién de antocianinas sobre superficies de 6xido de titanio(lV).

Titor do Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Laura Estévez Guiance

Departamento: Quimica Fisica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Nicolas Otero Martinez

Departamento: Quimica Fisica

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

Los componentes de las células solares sensibilizadas por colorantes, DSSC por sus siglas en inglés, incluyen un
fotoanodo (semiconductor), un colorante (fotosensibilizador), un electrolito y un contraelectrodo. Las DSSC basados
en colorantes naturales organicos, libres de metales, como las antocianinas, hace a estos dispositivos candidatos
ideales para la conversion de energia solar en electricidad de una forma sostenible incluyendo un coste menor de
produccion .

Durante el TFG, la/el estudiante se centrara en el estudio computacional de los modos de coordinacion del colorante
sobre la superficie del fotoanodo (TiO;-anatasa) para determinar la forma mas eficaz de ensamblaje para la inyeccion
de electrones en la banda de conduccion del fotoanodo.

El plan de trabajo consistira en los siguientes pasos:

-Modelado y optimizacion del sistema antocianina-TiO,-anatase
-Energia de interaccion.

-Analisis de la estructura molecular.

Lugar onde se realizara o traballo:

Facultad de Quimica, Seminario 09, Bloque E, 22 planta

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s tltor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.

Vigo, 23 de....... .c?f:.t.l.{[.).f? ......... de 2020 Vigo, 23 de...... (.J.(.:.t.lf.t.).r.? .......... de 2020
Firmado digitalmente
ESTEVEZ por ESTEVEZ GUIANCE _ —
GUIANCE LAURA LAURA - 76824896C 1 . oy ¥
- 76824896C Fecha: 2020.10.21 . | P
13:20:05 +02'00' Asinado por OTERO MARTINEZ NICOLAS -
Sinatura do titor Sinatura do cotitor

COMISION DO TRABALLO DE FIN DE GRAO
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		Titulo TFG: Células solares: quimisorción de antocianinas sobre superficies de óxido de titanio(IV).

		Tutor1: Laura Estévez Guiance

		Dpto1: Química Física

		Tutor2: Nicolás Otero Martínez

		Dpto2: Química Física

		Descricion: Los componentes de las células solares sensibilizadas por colorantes, DSSC por sus siglas en inglés, incluyen un fotoánodo (semiconductor), un colorante (fotosensibilizador), un electrolito y un contraelectrodo. Las DSSC basados en colorantes naturales orgánicos, libres de metales, como las antocianinas, hace a estos dispositivos candidatos ideales para la conversión de energía solar en electricidad de una forma sostenible incluyendo un coste menor de producción.
Durante el TFG, la/el estudiante se centrará en el estudio computacional de los modos de coordinación del colorante sobre la superficie del fotoánodo (TiO2-anatasa) para determinar la forma más eficaz de ensamblaje para la inyección de electrones en la banda de conducción del fotoánodo.
 
 El plan de trabajo consistirá en los siguientes pasos:
-Modelado y optimización del sistema antocianina-TiO2-anatase
-Energía de interacción.
-Análisis de la estructura molecular.
 

		Lugar: Facultad de Química, Seminario 09, Bloque E, 2ª planta

		Data1: 23

		Data2: octubre

		Data3: 2020

		Curso1: 20

		Curso2: 21

		Data1b: 23

		Data2b: octubre

		Data3b: 2020

				2020-10-21T13:20:05+0200

		ESTEVEZ GUIANCE LAURA - 76824896C





				2020-10-23T13:47:31+0200

		OTERO MARTINEZ NICOLAS - 36117953H
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FORMULARIO DE PROPOSTA DE TRABALLO FIN DE GRAO CURSO: 2020 ; 2021
TIPO A: OFERTADOS POR DOCENTES

Titulo:

Espintrénica: simulacion computacional do transporte electrénico e de espin en nanotubos de
carbono

Titor do Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Marcos Mandado Alonso

Departamento: Quimica Fisica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Nicolas Ramos Berdullas

Departamento: Quimica Fisica

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

A electrdnica e a espintrénica molecular son dous campos estreitamente interrelacionados onde
dispositivos creados a escala molecular realizan diferentes funciéns, fios condutores, rectificadores,
switches ou portas loxicas, dentro dun circuito electrénico. Tratdndose dun campo cuxo desenvolvemento
tecnoldxico é extremadamente complexo, a simulacion computacional é unha peza fundamental no
desefio de moléculas que poidan realizar as funcidbns mencionadas anteriormente.

Neste TFG proponse realizar un estudo computacional do transporte electronico e de espin en nantoubos
de carbono de diferente morfoloxia. Estes nanotubos presentan estados electronicos poliradicales, con
diferente multiplicidade de espin, polo que resultan de gran interese para o campo da espintrénica a
escala molecular e nano.

Estudaranse nanotubos con diferente chiralidade, lonxitude e anchura, puros de carbono e dopados con
boro e nitrbxeno. Empregaranse as ferramentas da quimica cuantica para o estudo da estrutura
electronica dos nanotubos. Para analizar sistemas a escala nanométrica empregarase a aproximacion
pseudo-pi. Para o calculo do transporte electronico aplicaranse metodoloxias e programas de célculo
desenvolvidos polo noso grupo de investigacion. Estas metodoloxias, ademais do célculo da
conductancia eléctrica, permiten visualizar as canles de transporte electronico e relacionalas directamente
coa distribucion e a simetria dos orbitais moleculares.

Lugar onde se realizara o traballo:

Facultade de Quimica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s tltor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.

21 Qutubro 2020 21 Outubro 2021
Vigo, ... de i de ... ... Vigo, ... de de ...
MANDADO Nicolds  Gigtimentepor
Nombre de reconocimiento (DN): c=ES, icolas Ramos
ALONSO MARCOS - sinimiwiiionions Ramos G
36112908X 0N ey 112903k Berdullas fse  mes
Sinatura do titor Sinatura do cotitor
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		Titulo TFG: Espintrónica: simulación computacional do transporte electrónico e de espín en nanotubos de carbono

		Tutor1: Marcos Mandado Alonso

		Dpto1: Química Física

		Tutor2: Nicolás Ramos Berdullas

		Dpto2: Química Física

		Descricion: A electrónica e a espintrónica molecular son dous campos estreitamente interrelacionados onde dispositivos creados a escala molecular realizan diferentes funcións, fíos condutores, rectificadores,  switches ou portas lóxicas, dentro dun circuíto electrónico. Tratándose dun campo cuxo desenvolvemento tecnolóxico é extremadamente complexo, a simulación computacional é unha peza fundamental no deseño de moléculas que poidan realizar as funcións mencionadas anteriormente.
Neste TFG proponse realizar un estudo computacional do transporte electrónico e de espín en nantoubos de carbono de diferente morfoloxía. Estes nanotubos presentan estados electrónicos poliradicales, con diferente multiplicidade de espín, polo que resultan de gran interese para o campo da espintrónica a escala molecular e nano. 
Estudaranse nanotubos con diferente chiralidade, lonxitude e anchura, puros de carbono e dopados con  boro e nitróxeno. Empregaranse as ferramentas da química cuántica para o estudo da estrutura electrónica dos nanotubos. Para analizar sistemas a escala nanométrica empregarase a aproximación  pseudo-pi. Para o cálculo do transporte electrónico aplícaranse metodoloxías e programas de cálculo desenvolvidos polo noso grupo de investigación. Estas metodoloxías, ademais do cálculo da  conductancia eléctrica, permiten visualizar as canles de transporte electrónico e relacionalas directamente coa distribución e a simetría dos orbitais moleculares. 

		Lugar: Facultade de Química

		Data1: 21

		Data2: Outubro

		Data3: 2020

		Curso1: 2020

		Curso2: 2021

		Data1b: 21

		Data2b: Outubro

		Data3b: 2021

				2020-10-22T10:24:22+0200

		MANDADO ALONSO MARCOS - 36112908X





				2020-10-22T10:46:14+0200

		Nicolás Ramos Berdullas
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FORMULARIO DE PROPOSTA DE TRABALLO FIN DE GRAO CURSO: 20 /s 21
TIPO B: PROPOSTO POR UN ESTUDANTE E AVALADO POR DOCENTES

Titulo:

Pinzas moleculares porfirina-espirobifluorénicas

Nome e apelidos do estudante que fai a proposta:

Titor que avala a proposta de Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: José Lorenzo Alonso Goémez

Departamento: Quimica Organica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Ani Ozcelik

Departamento: Quimica Organica

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

Las porfirianas han sido utilizadas por mds de dos décadas para la construccidon de pinzas moleculares
para la deteccion de diaminas quirales, asi como para la asignacion de su configuracion electrénica con la
ayuda de respuestas quirdpticas. Hasta el momento las pinzas empleadas han empleado distintos
conectores entre las dos unidades profirinicas explorando los efectos que la flexibilidad y geometria de
estos conectores tienen en la utilidad de la pinza molecular. En el presente proyecto de TFG se pretende
explorar la naturaleza de pinzas moleculares quirales mediante la incorporacién de espirobifluorenos
para la conexién entre las porfirianas:

— Revisidn bibliografica sobre pinzas moleculares, porfirinas y espirobifluorens — Sintesis de
espirobifluorenos quirales — Acoplamientos sintéticos para acceder a las pinzas moleculares — Andlisis
estereoquimico de las pinzas moleculares y resolucion de los distintos estereoisémeros — Caracterizacién
de los compuestos sintetizados mediante ultravioleta visible, dicroismo circular, resonancia magnética
nuclear y masas.

Lugar onde se realizara o traballo:

Laboratorio 2 de la tercera planta, Facultad de Quimica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.

Vigo, ...... o L3 de ... Vigo, ...... o [ I de Vigo, .18. de ........ ... de 2020
Sinatura do estudante Sinatura do titor Sinatura do cotitor
por ALONSO GOMEZ OZCELIK  Frmado gt mente
COMISION DO TRABALLO DE FIN DE GRA JOSE LoRENZO ANI - por OZCELI
i:;tf:gt;zjm 0.16 Fecha: 2020.10.16

15:06:49 +02'00" Y3 75 2636Q 14:39:32 +02'00'
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		Curso1: 20

		Curso2: 21

		Tutor1: José Lorenzo Alonso Gómez

		Dpto1: Química Orgánica

		Tutor2: Ani Ozcelik

		Dpto2: Química Orgánica

		Descricion: Las porfirianas han sido utilizadas por más de dos décadas para la construcción de pinzas moleculares para la detección de diaminas quirales, así como para la asignación de su configuración electrónica con la ayuda de respuestas quirópticas. Hasta el momento las pinzas empleadas han empleado distintos conectores entre las dos unidades profirínicas explorando los efectos que la flexibilidad y geometría de estos conectores tienen en la utilidad de la pinza molecular. En el presente proyecto de TFG se pretende explorar la naturaleza de pinzas moleculares quirales mediante la incorporación de espirobifluorenos para la conexión entre las porfirianas:
 
 – Revisión bibliográfica sobre pinzas moleculares, porfirinas y espirobifluorens – Síntesis de espirobifluorenos quirales – Acoplamientos sintéticos para acceder a las pinzas moleculares – Análisis estereoquímico de las pinzas moleculares y resolución de los distintos estereoisómeros – Caracterización de los compuestos sintetizados mediante ultravioleta visible, dicroísmo circular, resonancia magnética nuclear y masas.

		Lugar: Laboratorio 2  de la tercera planta, Facultad de Química

		Data1b: 16

		Data2b:  10

		Data3b: 2020

		Data1: 

		Data2: 

		Data3: 

		Titulo TFG: Pinzas moleculares porfirina-espirobifluorénicas

		Estudante: 

				2020-10-16T14:39:32+0200

		OZCELIK ANI - Y3752636Q





				2020-10-16T15:06:49+0200

		ALONSO GOMEZ JOSE LORENZO - 36124871J
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FORMULARIO DE PROPOSTA DE TRABALLO FIN DE GRAO CURsO: _20 21
TIPO A: OFERTADOS POR DOCENTES

Titulo:

Estudo de reaccion "click" con espirobifluorenos quirais

Titor do Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: José Lorenzo Alonso Gémez

Departamento: Quimica Organica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Ani Ozcelik

Departamento: Quimica Organica

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

As moléculas organicas conxugadas cos grupos doadores e aceptores recibiron moita atencion polo seus
efectos opticos non lineais (NLO) altamente eficientes. Os cianos son un dos grupos aceptores mais
potentes no desenvolvemento de aplicacions de NLO. A preparacion destes compostos pédese levar a
cabo mediante unha transformacion de tipo "click", que é unha reaccién de
cicloadicidn-retroelectrociclacién entre o alquino rico en electréns e tetracianoetileno para dar lugar o
tetracianobutadieno (TCBD) correspondente. O obxetivo deste traballo fin de grado é a exploracion de
espirobifluorenos quirais incorporando TCBDs seguindo o seguinte plan de investigacion:

1- Revision bibliografica

2- Sintese e resolucién enantiomérica de espirobifluorenos quirais incorporando TCBDs

3- Caracterizacion de compostos a través de diferentes técnicas espectroscopicas incluindo resonancia
magnética nuclear, masas, ultravioleta visible e dicroismo circular

Lugar onde se realizara o traballo:

Laboratorio 2 , 3° planta, Facultade de Quimica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s tltor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.

19 X 2020 1 outubre 2020
Vigo, ... de de ... ... Vigo, 9 (o [T de ...
i iqi Firmado digitalmente por
gcr)nn:/?:zo%gletigiﬁ;g?r ALONSO OZCELIK ANI - OZCELIK ANI - Y3752636Q
36124871) Fecha: 2020.10.19 11:03:09
Fecha: 2020.10.19 10:52:02 +02'00' Y3 75 263 6Q +02'00'
Sinatura do titor Sinatura do cotitor
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		Titulo TFG: Estudo de reacción "click" con espirobifluorenos quirais

		Tutor1: José Lorenzo Alonso Gómez

		Dpto1: Química Orgánica

		Tutor2: Ani Ozcelik

		Dpto2: Química Orgánica

		Descricion: As moléculas orgánicas conxugadas cos grupos doadores e aceptores recibiron moita atención polo seus efectos ópticos non lineais (NLO) altamente eficientes. Os cianos son un dos grupos aceptores máis potentes no desenvolvemento de aplicacións de NLO. A preparación destes compostos pódese levar a cabo mediante unha transformación de tipo "click", que é unha reacción de cicloadición-retroelectrociclación entre o alquino rico en electróns e tetracianoetileno para dar lugar o tetracianobutadieno (TCBD) correspondente. O obxetivo deste traballo fin de grado é a exploración de espirobifluorenos quirais incorporando TCBDs seguindo o seguinte plan de investigación:
 
1- Revisión bibliográfica
2- Síntese e resolución enantiomérica de espirobifluorenos quirais incorporando TCBDs
3- Caracterización de compostos a través de diferentes técnicas espectroscópicas incluíndo resonancia magnética  nuclear, masas, ultravioleta visible e dicroísmo circular
 

		Lugar: Laboratorio 2 , 3º planta, Facultade de Química

		Data1: 19

		Data2: x

		Data3: 2020

		Curso1: 20

		Curso2: 21

		Data1b: 19

		Data2b: outubre

		Data3b: 2020

				2020-10-19T10:52:02+0200

		ALONSO GOMEZ JOSE LORENZO - 36124871J





				2020-10-19T11:03:09+0200

		OZCELIK ANI - Y3752636Q
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FORMULARIO DE PROPOSTA DE TRABALLO FIN DE GRAO CURSO: 2020 ; 2021
TIPO A: OFERTADOS POR DOCENTES

Titulo:

Reactivity of spirobifluorenes

Titor do Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: José Lorenzo Alonso Gémez

Departamento: Quimica Organica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Ani Ozcelik

Departamento: Quimica Orgénica

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

Spiranes may present axial chirality by an appropriate substitution. Such type of spiranic derivatives can
serve as appropriate building blocks for the development of new chiroptical materials. Since very few
materials originate from the isomer 2,2'-disubstituted-9,9'-spirobifluorene, the development of a
synthetic methodology for the preparation of 2,2'-disubstituted-9,9'-spirobifluorenes has become a clear
objective.

The tasks of this bachelor's thesis are:
- Literature search.
- Synthesis of spiranic derivatives with desired substitution at 2,2' positions.

- Characterization of each compound by means of nuclear magnetic resonance mass and electronic
circular dichroism spectroscopy.

Lugar onde se realizara o traballo:

Laboratorio 3, 3° Andar, Departamento de Quimica Organica, Universidade de Vigo

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s tltor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.

23
Vigo, ... de....... O .lit.lf.t.’.r.c.) ......... de 2020 Vigo, 23 de Outubro ......... d 2020
Sinatiira dn titor o Sinatura do cotitor
Firmado digitalmente por
ALONSO GOMEZ JOSE Firmado digitalmente
LORENZO - 36124871 OZCELIK AN]| por OZCELIK ANI -
Fecha: 2020.10.23 11:12:19 Y3752636Q

- Y3752636Q Fecha: 2020.10.23

+02'00'
Cuviniun vy bALLO DE FIN DE GRAO 11:31:04 +02'00"
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		Titulo TFG: Reactivity of spirobifluorenes

		Tutor1: José Lorenzo Alonso Gómez

		Dpto1: Química Orgánica

		Tutor2: Ani Ozcelik

		Dpto2: Qúimica Orgánica

		Descricion: Spiranes may present axial chirality by an appropriate substitution. Such type of spiranic derivatives can serve as appropriate building blocks for the development of new chiroptical materials. Since very few materials originate from the isomer 2,2'-disubstituted-9,9'-spirobifluorene, the development of a synthetic methodology for the preparation of 2,2'-disubstituted-9,9'-spirobifluorenes has become a clear objective.
The tasks of this bachelor's thesis are:
- Literature search.
- Synthesis of spiranic derivatives with desired substitution at 2,2' positions.
- Characterization of each compound by means of nuclear magnetic resonance mass and electronic circular dichroism spectroscopy.

		Lugar: Laboratorio 3, 3º Andar, Departamento de Química Orgánica, Universidade de Vigo

		Data1: 23
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FORMULARIO DE PROPOSTA DE TRABALLO FIN DE GRAO CURsO: 2020 ; 2021

TIPO A: OFERTADOS POR DOCENTES

Titulo:

Reactivity of spirobifluorenes

Titor do Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: José Lorenzo Alonso Gémez

Departamento: Quimica Organica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Raquel Pereira Cameselle

Departamento: Quimica Orgénica

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

Spiranes could present axial chirality by an appropriate substitution, these spiranic derivatives could serve
as appropriate building blocks for the development of new chiroptical materials. Very few materials
originate from the isomer 2,2'-disubstituted-9,9'-spirobifluorene. Thus, the development of a synthetic
methodology for obtaining 2,2'-disubstituted-9,9'-spirobifluorene has become a clear synthetic objective.

The work plan of this TFG is:
- Literature search.
- Synthesis of spiranic derivatives with desired substitution at 2,2' positions.

- Use of NMR, MS, ECD as well as chemistry software and interpretation for the characterization of the
obtained compound.

Lugar onde se realizara o traballo:

Laboratorio 3, 3° Andar, Departamento de Quimica Organica, Universidade de Vigo

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s tltor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.
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		Tutor1: José Lorenzo Alonso Gómez

		Dpto1: Química Orgánica

		Tutor2: Raquel Pereira Cameselle

		Dpto2: Qúimica Orgánica

		Descricion: Spiranes could present axial chirality by an appropriate substitution, these spiranic derivatives could serve as appropriate building blocks for the development of new chiroptical materials. Very few materials originate from the isomer 2,2'-disubstituted-9,9'-spirobifluorene. Thus, the development of a synthetic methodology for obtaining 2,2'-disubstituted-9,9'-spirobifluorene has become a clear synthetic objective.
The work plan of this TFG is:
- Literature search.
- Synthesis of spiranic derivatives with desired substitution at 2,2' positions.
- Use of NMR, MS, ECD as well as chemistry software and interpretation for the characterization of the obtained compound.
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FORMULARIO DE PROPOSTA DE TRABALLO FIN DE GRAO CURSO: 20 /s 21

TIPO A: OFERTADOS POR DOCENTES

Titulo:

Estudio estructural e enerxético da solvatacion do ibn permanganato en auga.

Titor do Traballo Fin de Grao:
Nome e apelidos do titor: Jose Manuel Hermida Ramon

Departamento: Quimica Fisica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Ana M. Grafia Rodriguez

Departamento: Quimica Fisica

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

Empregaranse calculos sistematicos aumentando o numero de moléculas de auga para estudar a
solvatacion do i6n permanganato. O punto de partida do estudio sera o emprego de estruturas con
unhas poucas moléculas de disolvente para analizar os procesos de microsolvatacion do anién proposto.
A continuacidn incrementarase o numero de moléculas de auga pasando por sistemas que
primeiramente nos permitan describir a primeira capa de solvatacién e tras un novo aumento a segunda
capa de solvatacion. Finalizarase con un sistema que represente de forma realista a solvatacion do anion
permanganato en auga liquida. En todos estes sistemas analizaranse tanto propiedades estruturais
baseadas en distancias e xeometrias como enerxéticas (enerxia vertical de ionizacién, enerxia de
solvatacion, etc). Para o desenrolo do traballo empregaranse técnicas da Quimica Cuantica combinadas
con métodos da Mecanica Estadistica.

Lugar onde se realizara o traballo:

Facultade de Quimica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s tltor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.

Vigo, 21 de...... (.J. H.t.L.’.t.).r.(.) ......... d 2020 Vigo, 21 de........ .‘?.HFHF’IS’. ......... d 2020
Firmado por HERMIDA RAMON JOSE MANUEL S e
- 36104135T €l dia 22/10/2020 con un certificado
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		Titulo TFG: Estudio estructural e enerxético da solvatación do ión permanganato en auga.

		Tutor1: Jose Manuel Hermida Ramon

		Dpto1: Química Física

		Tutor2: Ana M. Graña Rodríguez

		Dpto2: Química Física

		Descricion: Empregaranse cálculos sistemáticos aumentando o número de moléculas de auga para estudar a solvatación do ión permanganato. O punto de partida do estudio será o emprego de estruturas con unhas poucas moléculas de disolvente para analizar os procesos de microsolvatación do anión proposto. A continuación incrementarase o número de moléculas de auga pasando por sistemas que primeiramente nos permitan describir a primeira capa de solvatación e tras un novo aumento a segunda capa de solvatación. Finalizarase con un sistema que represente de forma realista a solvatación do anión permanganato en auga líquida. En todos estes sistemas analizaranse tanto propiedades estruturais baseadas en distancias e xeometrías como enerxéticas (enerxía vertical de ionización, enerxía de solvatación, etc). Para o desenrolo do traballo empregaranse técnicas da Química Cuántica combinadas con métodos da Mecánica Estadística.
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TIPO A: OFERTADOS POR DOCENTES

Titulo:
Desefo computacional de dunha pinza molecular para a captura de especies mediante procesos
activados por luz a través de interruptores moleculares.

Titor do Traballo Fin de Grao:
Nome e apelidos do titor: J0s€ Manuel Hermida Ramon

Departamento: Quimica Fisica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):
Nome e apelidos do titor; Marcos Mandado Alonso

Departamento: Quim|Ca FiS|Ca

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

As pinzas moleculares son estruturas que poden actuar coma receptores doutras moléculas neutras ou
ions debido a unha enerxia potencial de apertura/peche relativamente baixa. Neste traballo proponse un
estudo de pinzas moleculares onde o proceso de apertura/peche sexa controlado mediante un proceso
fotoquimico, coa introduccion de interruptores moleculares.

Comezarase realizando célculos teéricos para avaliar a enerxia entre interruptores moleculares que
poderian formar as ramas da pinza e exemplos de especies que poden ser capturadas. En funcién das
enerxias obtidas decidirase o desefio das ramas que se empregaran para a captura de distintos tipos de
especies. A continuacion, realizarase un estudo do proceso de fotoactivacion que permite a apertura e
peche da pinza, asi como dos cambios producidos cando a pinza esta illada respecto de cando forma
parte dun complexo host-guest.

Para realizar todo o traballo computacional empregaranse programas e métodos habituais da Quimica
Tebdrica, como son 0 método da Teoria do Funcional da densidade (DFT) ou a extensidon desta teoria a
célculos dependentes do tempo (TD-DFT). Empregaranse tamén métodos e programas desenrolados no
grupo de investigacion para o andlise das enerxias de interaccidon entre o receptor e as especies
capturadas.

Lugar onde se realizara o traballo:
Facultade de Quimica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s tltor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.
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FORMULARIO DE PROPOSTA DE TRABALLO FIN DE GRAO CURsO: _20 21
TIPO A: OFERTADOS POR DOCENTES

Titulo:

Macrociclos porfirina-espirobifluorénicos

Titor do Traballo Fin de Grao:
Nome e apelidos do titor: Belén Vaz Araujo

Departamento: Quimica Organica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: José Lorenzo Alonso Gomez

Departamento: Quimica Organica

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

Los macrociclos han sido utilizados como receptores moleculares durante décadas, particularmente,
sistemas chirales pueden dar acceso a deteccién quirdptica. En el presente proyecto de TFG se pretende
explorar la utilidad de macrociclos quirales mediante la incorporacién de espirobifluorenos y porfirianas:

— Revisidn bibliografica sobre macrociclos, porfirinas y espirobifluorens — Sintesis de porfirinas
dibromadas — Sintesis de espirobifluorenos quirales — Acoplamientos sintéticos para acceder a los
macrociclos — Andlisis estereoquimico de los macrociclos y resolucidn de los distintos estereoisémeros —
Caracterizacidn de los compuestos sintetizados mediante ultravioleta visible, dicroismo circular,
resonancia magnética nuclear y masas.

Lugar onde se realizara o traballo:
Laboratorio 2 de la tercera planta, Facultad de Quimica y CINBIO

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s tltor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.
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		Tutor2: José Lorenzo Alonso Gómez 

		Dpto2: Química Orgánica

		Descricion: Los macrociclos han sido utilizados como receptores moleculares durante décadas, particularmente, sistemas chirales pueden dar acceso a detección quiróptica. En el presente proyecto de TFG se pretende explorar la utilidad de macrociclos quirales mediante la incorporación de espirobifluorenos y porfirianas:
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